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ВПЛИВ РАДIАЦIЙНОГО
ОПРОМIНЕННЯ НА ЛОКАЛЬНУ
СТРУКТУРУ ВОДНОГО РОЗЧИНУ NaClУДК 539.2, 541.132

З використанням методу молекулярної динамiки дослiджено вплив радiацiйного опро-
мiнення на локальну структуру водного розчину NaCl iз концентрацiєю 0,14 м.д. при
𝑇 = 300 K в iнтервалi енергiй опромiнення 𝐸𝑟 = 0–12 МеВ. Встановлено, що при вели-
чинах 𝐸𝑟, менших або бiльших за 9 МеВ, не вiдбувається кардинальної змiни локальної
структури дослiдженої системи. При 𝐸𝑟 = 9 МеВ вiдбувається суттєва змiна локаль-
ної структури розчину i дiя радiацiйного опромiнення може вважатись максимальною,
що пояснюється збiльшенням ймовiрностi взаємодiї катiонiв та анiонiв розчиненої ре-
човини мiж собою та їх взаємодiєю з молекулами води.
К люч о в i с л о в а: метод молекулярної динамiки, радiацiйне опромiнення, радiальна
функцiя розподiлу.

1. Вступ

Встановлення кiлькiсних зв’язкiв мiж макроскопi-
чними властивостями водних розчинiв пiд впли-
вом зовнiшнiх чинникiв i характером мiжмоле-
кулярних взаємодiй сприяє вирiшенню багатьох
фундаментальних i практичних, зокрема медико-
бiологiчних, проблем. Для вивчення змiн фiзичних
властивостей розчину, що викликанi зовнiшнiми
факторами, найбiльш часто використовують ней-
троннi, оптичнi, дiелектричнi та iншi методи до-
слiдження, якi безпосередньо надають iнформа-
цiю про молекулярно-кiнетичнi рухи молекул. Це
є основою для створення моделей структури води
та водних розчинiв [1].

Одним iз найменш дослiджених зовнiшнiх чин-
никiв, якi суттєво впливають на властивостi во-
дних розчинiв солей електролiтiв, є радiацiйне
опромiнення. Зазначимо, що дослiдження впливу
вiдносно малих доз радiацiйного опромiнення, а
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саме 𝛽-, 𝛾- та рентгенiвського опромiнення у iн-
тервалi енергiй 5–12 МеВ на воднi розчини еле-
ктролiтiв набуває в останнiй час особливої акту-
альностi внаслiдок їх iнтенсивного використання
у радiацiйнiй онкологiї [2, 3]. Необхiдно зазначити,
що проведення вiдповiдних експериментальних до-
слiджень наштовхується на значнi труднощi. На-
самперед, це пов’язане з тим, що в результатi та-
ких дослiджень, як правило, отримують усередне-
нi макрохарактеристики термодинамiчної системи
(густина, в’язкiсть, дiелектрична проникнiсть то-
що). До того ж, iнтерпретацiя одержаних резуль-
татiв ускладнюється iнтегральним впливом анiо-
нiв рiзної природи, що викликає змiну в органiза-
цiї молекул води внаслiдок дiї рiдiацiйного опро-
мiнення. Iншими словами, результати експеримен-
тальних дослiджень не дозволяють виконувати на
мiкрорiвнi детальний аналiз впливу радiацiйного
опромiнення на структурнi, енергетичнi та динамi-
чнi властивостi дослiджуваних систем. Тому для
вивчення мiкроструктури iонних розчинiв у та-
ких задачах звичайно використовують метод мо-
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лекулярного моделювання (МД), що й було ре-
алiзовано в данiй роботi для аналiзу мiкростру-
ктури в умовах радiацiйного опромiнення модель-
ної системи розчину “вода–NaCl” iз концентрацiєю
𝑥 = 0,14 м.д., який широко використовується в ме-
дицинi [4].

2. Модель

Мiжмолекулярна взаємодiя в дослiджуванiй рi-
диннiй модельнiй системi описувалась за допомо-
гою атом-атомного потенцiалу, який є сумою ван-
дер-ваальсiвської i кулонiвської складових [5]:
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де 𝜎𝑖𝑗 , 𝜖𝑖𝑗 – параметри леннард-джонсiвcького по-
тенцiалу, 𝑟𝑖𝑗 – вiдстань мiж взаємодiючими ча-
стинками, 𝑞𝑖 – заряд 𝑖-ї частинки. Значення пара-
метрiв для атомiв молекули води та iонiв наведенi
в табл. 1.

При виконаннi розрахункiв молекули води та iо-
ни були представленi як леннард–джонсовi частин-
ки, взаємодiя мiж якими описувалася за допомо-
гою OPLS-потенцiалiв [6]. Взаємодiя молекул во-
ди мiж собою задавалась SPC/E моделлю [7]. Па-
раметри взаємодiї мiж нетотожними частинками
визначалися за допомогою комбiнацiйного прави-
ла [5]:

𝜎𝑖𝑗 = (𝜎𝑖 + 𝜎𝑗)/2, 𝜖𝑖𝑗 =
√
𝜖𝑖𝜖𝑗 , (2)

де iндекси 𝑖 та 𝑗 вiдповiдають частинкам 𝑖-го та
𝑗-го сортiв, а iндекс 𝑖𝑗 вiдноситься до нетотожних
частинок.

Вплив опромiнення на локальну структуру i
енергетичнi властивостi рiдинної системи “вода–
NaCl” був дослiджений методом МД iз використа-
нням програмного пакета DL POLY 4.05 [8] з ча-
совим кроком 2 фc. Моделювання виконувалося
в 𝑁𝑉 𝑇 -ансамблi кубiчної комiрки з перiодични-
ми граничними умовами та 256 взаємодiючими ча-
стинками при 𝑇 = 300 K. Об’єм елементарної ко-
мiрки розраховувався вiдповiдно до експеримен-
тальних значень густини розчину при тiй самiй
температурi. Далекодiюча електростатична взає-
модiя враховувалась шляхом пiдсумовування за

методом Евальда [9]. Стабiлiзацiя дослiджуваної
системи в 𝑁𝑉 𝑇 здiйснювалась за допомогою тер-
мостата Берензена [10]. При проведеннi розрахун-
кiв iони i молекули води моделювалися як твердi,
зарядженi модельнi частинки з фiксованою геоме-
трiєю. Мiжмолекулярнi параметри одержувались
на основi атом-атомного уявлення про взаємодiю
мiж атомами рiзних сортiв.

Алгоритм моделювання полягав у такому: стабi-
лiзацiя системи досягалась протягом 8 · 105 крокiв
розрахункiв. Пiсля чого на один iз iонiв системи
дiяло опромiнення зi значенням енергiї у iнтерва-
лi 0–12 МеВ, яка розподiлялась рiвномiрно за усi-
ма вiсями координат. Потiм система знову прихо-
дила у стан рiвноваги впродовж 106 крокiв. Пi-
сля чого проводилось декiлька серiй незалежних
розрахункiв з часовими кроками 200 фc, 160 фc
i 80 фc для одержання енергетичних характерик
дослiджуваної системи. Усi радiальнi функцiї роз-
подiлу (РФР) отримувались з кроком 200 фc.

У результатi моделювання одержувались й ана-
лiзувались данi щодо локальної структури рiдин-
ної системи та її енергетичних i динамiчних вла-
стивостей. Вiдзначимо, що iнформацiя щодо ло-
кальної структури дослiджуваної системи може
бути отримана як експериментально (ренгеногра-
фiчним та нейтронним методами), так i теорети-
чно. В останньому випадку розраховуються радi-
альнi функцiї розподiлу 𝐺𝑋𝑌 (𝑅), якi характеризу-
ють ймовiрнiсть знаходження частинок сорту “𝑦”,
навколо частинок сорту “𝑥”:

𝐺𝑋𝑌 (𝑅) =
⟨𝑁𝑦(𝑅,𝑅+ 𝑑𝑅)⟩

𝜌𝑦4𝜋𝑅2𝑑𝑅
. (3)

У рiвняннi (3) чисельник дорiвнює середньому чи-
слу частинок сорту “𝑦” в сферичному шарi (𝑅,𝑅+
+ 𝑑𝑅), а знаменник нормалiзує розподiл таким чи-
ном [5], щоб 𝐺𝑋𝑌 (𝑅) = 1 при 𝑁𝑦 i збiгається з

Таблиця 1. Величини зарядiв, параметрiв
потенцiалу Леннарда-Джонса та мас для атомiв
молекул води, iонiв Na+ i Cl− [6]

Атом 𝑞(𝑒) 𝜎, Å 𝜖, кДж/Моль 𝑀 , г/Моль

H 0,4238 0 0 1
O −0,8436 3,169 0,6502 15,99
Na+ +1 2,35 0,1 22,9898
Cl− −1 4,4 0,1 35,453
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значенням густини 𝜌𝑦. Перша гiдратацiйна сфера
визначається як простiр, обмежений сферою з ра-
дiусом, чисельно рiвним положенню першого мiнi-
муму РФР. Друга гiдратацiйна оболонка визнача-
ється як простiр сферичного шару мiж першим i
другим мiнiмумами РФР.

Детальна iнформацiя про локальну структуру i
властивостi водних розчинiв електролiтiв може бу-
ти одержана шляхом аналiзу енергетичних власти-
востей дослiджуваних систем, РФР та значень чи-
сла найближчих сусiдiв 𝑁𝑧, яке пропорцiйне пло-
щi пiд першим пiком функцiї розподiлу густини i
визначається виразом

𝑁𝑧 =

𝑍min∫︁
0

4𝜋𝜌0 𝑔2(𝑟)𝑟
2𝑑𝑟, (4)

де 𝜌0 – чисельна густина системи.
Аналiз сiтки водневих зв’язкiв мiж взаємодiю-

чими частинками виконувався з використанням
такого критерiю: встановлення водневого зв’язку
можливе на вiдстанi мiж найближчими сусiднiми
атомами кисню молекул води, яка не перевищує
3,5 Å. Водневий зв’язок мiж найближчими сусiда-
ми вибирався таким, щоб вiдстань мiж атомами O
i H була мiнiмальною з усiх можливих мiжмоле-
кулярних вiдстаней. Кут водневого зв’язку, який
визначався як кут мiж векторами зв’язкiв O–H су-
сiднiх молекул води, набуває значення в дiапазонi
вiд 130∘ до 180∘ [11].

3. Аналiз отриманих результатiв

3.1. Енергiя мiжмолекулярної взаємодiї

В табл. 2 наведенi одержанi залежностi значень
сумарної середньої енергiї атом-атомних взаємодiй
⟨𝐸Σ⟩ та її кулонiвської складової ⟨𝐸𝐶⟩ вiд енер-
гiї радiацiйного опромiнення 𝐸𝑟 для дослiдженого
розчину.

Таблиця 2. Залежнiсть величин ⟨𝐸Σ⟩,
⟨𝐸𝐶⟩ вiд енергiї радiацiйного опромiнення 𝐸𝑟

Середнi
енергiї

Енергiя опромiнення 𝐸𝑟, МеВ

0 6 9 12

⟨𝐸Σ⟩, ккал/моль −7,71 −7,81 −7,82 −7,91
⟨𝐸𝐶⟩, ккал/моль −9,10 −9,03 −9,06 −8,91

Ґрунтуючись на аналiзi даних, що наведенi у
табл. 2, можна констатувати, що збiльшення енер-
гiї опромiнення призводить до незначних змiн
складових сумарної енергiї мiжмолекулярної вза-
ємодiї за рахунок зменшення значень леннард-
джонсової та збiльшення кулонiвської складової до
загальної енергiї мiжмолекулярної взаємодiї у роз-
чинi. Найбiльших змiн зазнає леннард-джонсова
складова, що вказує на зменшення ролi близько-
дiючих взаємодiй у системi iз збiльшенням енергiї
радiацiйного опромiнювання. Це може вказувати
на те, що при збiльшеннi значень енергiї опромi-
нення має мiсце перебудова локальної структури
рiдини та змiна рухливостi її компонент. Отрима-
нi залежностi енергетичних характеристик дослi-
дженого водного розчину NaCl вiд енергiї опромi-
нення також дають можливiсть припустити, що за
рахунок зменшення ролi близькодiючих ван-дер-
ваальсiвських взаємодiй та збiльшення ролi куло-
нiвської взаємодiї у системi “вода–NaCl” вiдбуває-
ться змiна характеристик кластерiв, утворених iо-
нами i молекулами води, що, у свою чергу, впливає
на динамiчнi властивостi системи.

3.2. Локальна структура водного розчину

Для пiдтвердження припущень про змiну локаль-
ної структури дослiджуваного водного розчину
NaCl пiд дiєю опромiнення були визначенi та про-
аналiзованi РФР, якi характеризують густину роз-
подiлу ймовiрностi для рiзних класiв мiжчастин-
кових взаємодiй i дозволяють визначити взаємодiї,
що є найбiльш чутливими до впливу радiацiйного
опромiнення. При цьому особлива увага придiля-
лася атом-атомним взаємодiям, якi суттєво впли-
вають на процеси формування локальної структу-
ри води в областi анiонiв i катiонiв, а саме, взає-
модiям Na+... OW, Na+... HW, Cl−... OW, Cl−... HW

та взаємодiям мiж молекулами води.
Насамперед розглянемо i проаналiзуємо РФР,

якi описують густину ймовiрностi перебування мо-
лекул води одна вiдносно одної (рис. 1). Положе-
ння першого максимуму РФР 𝐺OW−OW

(𝑅) вiдпо-
вiдає вiдстанi мiж молекулами води. На рисунку
видно, що пiд впливом опромiнення вiдстань мiж
взаємодiючими молекулами води не змiнюється.
Також не змiнюється i довжина водневих зв’яз-
кiв мiж молекулами води, про що свiдчить незмiн-
нiсть положень першого та другого максимумiв

424 ISSN 0372-400X. Укр. фiз. журн. 2015. Т. 60, № 5



Вплив радiацiйного опромiнення на локальну структуру

РФР 𝐺OW−HW

(𝑅). Стабiльнiсть положень першо-
го та другого мiнiмумiв функцiй 𝐺OW−OW

(𝑅) та
𝐺OW−HW

(𝑅) вказує на незалежнiсть розмiрiв пер-
шої i другої гiдратацiйних оболонок вiд енергiї ра-
дiацiйного опромiнення. Отриманi данi дозволя-
ють стверджувати, що опромiнення не призводить
до змiни характеристик асоцiатiв, якi утворенi мо-
лекулами води.

Щоб дослiдити вплив радiацiйного опромiне-
ння на взаємодiю iонiв Na+ з молекулами во-
ди, проаналiзуємо поведiнку РФР 𝐺Na+−OW

(𝑅) i
𝐺Na+−HW

(𝑅), першi максимуми яких зафiксовано
на вiдстанях 3,3 Å та 3,1 Å вiдповiдно (рис. 2).

З рис. 2 видно, що значення РФР зменшуються
зi збiльшенням енергiї радiацiйного опромiнення.
В обох випадках незмiнними залишаються поло-
ження та значення першого i другого мiнiмумiв
РФР, що свiдчить про незалежнiсть розмiрiв пер-
шої та другої гiдратацiйних оболонок вiд енергiї
радiацiйного опромiнення. У випадку аналiзу вза-
ємодiй Cl−... OW та Cl−... HW особливу увагу при-
вертає РФР 𝐺Cl−−HW

(𝑅), перший максимум якої
знаходиться на вiдстанi 2,2 Å (рис. 3).

Значення РФР 𝐺Cl−−OW

(𝑅) i 𝐺Cl−−HW

(𝑅) змен-
шуються зi збiльшенням енергiї радiацiйного опро-
мiнення до 9 МеВ. Енергiя опромiнення 9 МеВ
призводить до iстотного аномального збiльшення
значень максимумiв РФР, яке перевищує похибку
їх визначення, що свiдчить про збiльшення ймо-
вiрностi цього класу взаємодiй.

Аналiз РФР 𝐺Na+−Cl−(𝑅) (рис. 4) показує, що
збiльшення енергiї опромiнення є причиною змен-
шення значень РФР та не впливає на положен-
ня першого максимуму, яке визначає вiдстань мiж
взаємодiючими частинками. Аномальна поведiн-
ка значень РФР 𝐺Na+−Cl−(𝑅) спостерiгається при
енергiї опромiнення 9 МеВ. З поведiнки залежно-
стей 𝐺Cl−−Cl−(𝑅), наведених на цьому самому ри-
сунку, випливає, що збiльшення енергiї опромiнен-
ня до 9 МеВ призводить до аномального збiльшен-
ня положень максимуму РФР i зменшення значень
першого мiнiмуму, що свiдчить про бiльшу впо-
рядкованiсть локальної структури дослiджуваної
системи при такому значеннi енергiї опромiнення.
У разi взаємодiї iонiв Na+ мiж собою збiльшен-
ня величин РФР 𝐺Na+−Na+(𝑅) також фiксується
при енергiї опромiнення 9 МеВ, за якої бiльш чi-
тко, нiж за iнших енергiй, визначається перша гi-

Рис. 1. Радiальнi функцiї розподiлу 𝐺OW−OW
(𝑅) та

𝐺OW−HW
(𝑅) рiдинної системи “вода–NaCl” (𝑥 = 0,14 м.д.,

𝑇 = 300 K) при енергiях опромiнення, МеВ: 0 – суцiльнi
кривi, 4 – штриховi, 9 – штрихпунктирнi, 12 – точковi

Рис. 2. Те саме, що й на рис. 1, але для густини ймовiрностi
знаходження атомiв молекул води вiдносно iонiв Na+

Рис. 3. Те саме, що й на рис. 1, але для густини ймовiрностi
знаходження атомiв молекул води вiдносно iонiв Cl−
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Рис. 4. Те саме, що й на рис. 1, але для густин ймовiрностi
знаходження iонiв Na+ i Cl− вiдносно iона Cl−

Рис. 5. Залежнiсть числа найближчих сусiдiв 𝑁𝑧 дослi-
дженого розчину вiд енергiї радiацiйного опромiнення: сi-
рий колiр – 0, 6, 12 МеВ, темно-сiрий – 9 МеВ

Таблиця 3. Величини коефiцiєнта самодифузiї
𝐷(·10−9 м2· с−1) для молекул води, iонiв Na+ та Cl−

у дослiдженому розчинi при рiзних
значеннях енергiї опромiнення

Об’єкт
Енергiя опромiнення 𝐸𝑟, МеВ

0 6 9 12

H2O 2,11 2,22 2,20 2,07
Na+ 0,66 0,52 0,35 0,42
Cl− 0,58 0,51 0,55 0,56

дратацiйна оболонка, що свiдчить про бiльшу впо-
рядкованiсть локальної структури дослiджуваної
системи. Тобто, енергiя радiацiйного опромiнення
9 МеВ є такою, при досягненнi якої збiльшується
ймовiрнiсть взаємодiї iонiв мiж собою, на що вка-
зує аномальна поведiнка значень вiдповiдних РФР.

3.3. Число найближчих сусiдiв

Аналiз впливу радiацiйного опромiнення на проце-
си формування локальної структури водного роз-
чину NaCl не може бути повним без аналiзу се-
редньої кiлькостi найближчих сусiдiв 𝑁𝑧, зале-
жнiсть якої вiд енергiї радiацiйного опромiнення
наведена на рис. 5.

Аналiз РФР 𝐺OW−HW

(𝑅), 𝐺HW−HW

(𝑅) та
𝐺OW−OW

(𝑅) у межах першої гiдратацiйної сфери
дозволив встановити, що молекули води за енергiй
радiацiйного опромiнення, менших нiж 9 МеВ,
утворюють асоцiати з 𝑁𝑧 = (4,1–0,3) молекул. За
енергiй радiацiйного опромiнення, бiльших нiж
9 МеВ, збiльшення числа найближчих сусiдiв не
перевищує похибку визначення 𝑁𝑧. Одержаний
результат вказує на те, що пiд дiєю радiацiйного
опромiнення у розглянутому дiапазонi енергiй не
вiдбувається змiни структури водних асоцiатiв.
Аналiз значень 𝑁𝑧, якi характеризують процеси
взаємодiї iонiв мiж собою та iонiв з молекулами
води, показує, що за енергiї радiацiйного опромi-
нення 9 МеВ збiльшення кiлькостi найближчих
сусiдiв перевищує похибку їх визначення.

З подальшого аналiзу одержаних результатiв
(рис. 5) випливає, що за енергiй радiацiйного опро-
мiнення, менших або бiльших за 9 МеВ, за раху-
нок взаємодiї молекул води мiж собою утворюю-
ться асоцiати з чотирьох молекул, причому в околi
iона Na+ знаходиться 𝑁𝑧 = (4,2–0,3), а в околi iона
Cl−– 𝑁𝑧 = (4,1–0,3) молекул води. У цьому випад-
ку в дослiджуванiй системi утворюються асоцiати
iз взаємодiючих iонiв та катiонiв, що складаються
з 𝑁𝑧 = (5,1–0,3) iонних пар. За енергiї радiацiйно-
го опромiнення 9 МеВ кiлькiсть iонних пар збiль-
шується до 𝑁𝑧 = (5,7–0,3), а число молекул води,
якi оточують iон Na+, зменшується: 𝑁𝑧 = (3,4–
0,3). Усi iншi змiни числа найближчих сусiдiв зна-
ходяться у межах похибки розрахункiв.

3.4. Коефiцiєнт самодифузiї

Коефiцiєнт самодифузiї iонiв i молекул води роз-
раховувався шляхом iнтегрування часової автоко-
реляцiйної функцiї:

𝐷 =
1

3

∫︁
⟨𝑉 (𝑡)𝑉 (0)⟩ 𝑑𝑡. (5)

У табл. 3 наведенi одержанi величини коефiцi-
єнта самодифузiї молекул води та iонiв при рiзних
енергiях опромiнення дослiдженого розчину.
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Отриманi в результатi проведених розрахункiв
значення 𝐷H2O корелюють з даними для води, якi
одержанi експериментально з використанням ме-
тоду квазiпружного розсiяння повiльних нейтро-
нiв [12]. З аналiзу даних, наведених у табл. 3,
випливає, що при збiльшеннi величини енергiї
опромiнення з 0 до 6 МеВ значення коефiцiєнтiв
самодифузiї 𝐷H2O дещо збiльшуються, значення
𝐷Cl− – залишаються майже незмiнними, а значе-
ння 𝐷Na+ – зменшуються. При енергiях радiацiй-
ного опромiнення, менших за 9 МеВ, перебудова
локальної структури розчину в околi iонiв вiдбу-
вається бiльш повiльно, нiж в околi катiонiв, що
пов’язано iз суттєвою рiзницею мас цих анiонiв та
їх стоксових радiусiв (для катiона Na+ стоксовий
радiус дорiвнює 1,88 Å, для Cl− – 1,33 Å). Збiльше-
ння енергiї опромiнення з 6 до 9 МеВ призводить
до незначного зменшення значень коефiцiєнта са-
модифузiї води. При цьому збiльшується рухли-
вiсть iонiв, а рухливiсть катiонiв суттєво зменшу-
ється. Зменшення значень 𝐷Na+ свiдчить про те,
що за цiєї енергiї опромiнення майже всi катiони
брали участь в утвореннi асоцiатiв з iншими ком-
понентами розчину. Подальше збiльшення енергiї
опромiнення до 12 МеВ призводить до збiльшення
𝐷Na+ , яке залишається значно меншим, нiж 𝐷Cl− .
Тобто, за енергiй, менших, нiж 9 МеВ, рухливiсть
молекул води в системi не змiнюється. Подаль-
ше збiльшення енергiї опромiнення призводить до
зменшення значень 𝐷H2O, що вказує на ускладнен-
ня вiльного руху молекул води. Отриманi данi пiд-
тверджують припущення про вiдмiннiсть механi-
змiв взаємодiї мiж молекулами води та iонами при
дослiджених енергiях опромiнення.

4. Висновки

Проведенi дослiдження впливу радiацiйного опро-
мiнення на локальну структуру водного розчину
NaCl iз концентрацiєю 0,14 м.д. при 𝑇 = 300 K з
використанням методу молекулярної динамiки по-
казали, що будова кластерiв, утворених молеку-
лами води, не залежить вiд енергiї радiацiйного
опромiнення. При енергiях радiацiйного опромiне-
ння, менших або бiльших за 9 МеВ, не вiдбуває-
ться кардинальної змiни локальної структури до-
слiдженої системи. При енергiї радiацiйного опро-
мiнення, яка становить 9 МеВ, вiдбувається змiна
локальної структури дослiджуваного розчину за

рахунок збiльшення ймовiрностi взаємодiї катiо-
нiв та анiонiв мiж собою та їх взаємодiї з молеку-
лами води, що приводить до бiльшої впорядкова-
ностi локальної структури розчину. Змiна енергiї
опромiнення впливає на динамiчнi характеристики
системи, якi є найбiльш суттєвими за енергiї опро-
мiнення 9 МеВ. Внаслiдок цього дiя радiацiйного
опромiнення на дослiджувану систему за енергiї
9 МеВ може вважатись максимальною.
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Н.А. Атамась, Л.А. Булавин,
В.И. Ковальчук, А.М. Майко

ВЛИЯНИЕ РАДИАЦИОННОГО
ОБЛУЧЕНИЯ НА ЛОКАЛЬНУЮ СТРУКТУРУ
ВОДНОГО РАСТВОРА NaCl

Р е з ю м е

С использованием метода молекулярной динамики исследо-
вано влияние радиационного облучения на локальную стру-
ктуру водного раствора NaCl с концентрацией 0,14 м.д. при
𝑇 = 300 K в интервале энергий облучения 𝐸𝑟 = 0–12 МэВ.
Установлено, что при величинах 𝐸𝑟, меньших или боль-
ших 9 МэВ, не происходит кардинального изменения ло-
кальной структуры исследуемой системы. При 𝐸𝑟 = 9 МэВ
имеет место существенное изменение локальной структуры
раствора и действие радиационного облучения может счи-
таться максимальным, что объясняется увеличением веро-
ятности взаимодействия катионов и анионов растворенного
вещества между собой и их взаимодействием с молекулами
воды.
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INFLUENCE OF RADIATION ON THE LOCAL
STRUCTURE IN A NaCl AQUEOUS SOLUTION

Р е з ю м е

Using the method of molecular dynamics, the influence of
radiation within the energy interval 𝐸𝑟 = 0÷12 MeV on the

local structure in a 0.14-mol.% NaCl aqueous solution at the
temperature 𝑇 = 300 K is studied. No substantial changes in
the local structure of the solution were found at energies 𝐸𝑟 hi-
gher or lower than 9 MeV. At 𝐸𝑟 = 9 MeV, the local structure
changes drastically. This radiation effect can be considered as
a maximum one and taking place due to the increase of the
probability for cations and anions of the solute to interact wi-
th one another and with water molecules.
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